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	毕业院校
	厦门大学
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	博士研究生
	

	所学专业
	化学
	从事专业
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	专业技术资格
	副教授
	取得时间
	2011.12
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	会员

	任副高期间，发表的论著、主持的课题、获得的教学科研奖励清单（限填12项）

	发表的论文：

[1] Hujun Xie（谢湖均）Hong Zhang, Zhenyang Lin. DFT Studies on the Palladium-Catalyzed Dearomatization Reaction between Chloromethylnaphthalene and the Cyclic Amine Morpholine. Organometallics. 2013, 32, 2336-2343. (if = 4.1) 特级

[2] Hujun Xie（谢湖均）Hong Zhang, Zhenyang Lin. DFT studies on the mechanisms of palladium-catalyzed intramolecular arylation of a silyl C(sp(3))-H bond. New J. Chemistry. 2013, 37, 2856-2861. (if = 3.0) 特级

[3] Hujun Xie（谢湖均） Meng Ren, Qunfang Lei, Wenjun Fang, Fang Ying. Explore the catalytic reaction mechanism in the reduction of NO by CO on the Rh7+ cluster: A quantum chemical study. J. Phys. Chem. C. 2012, 116, 7776-7781. (if = 4.8) 特级
[4] Jianying Huang, Weiyuan Xu, Hujun Xie（谢湖均）, and Shijun Li. One-Step Cyclization: Synthesis of N-Heteroalkyl-N′-tosylpiperazines. J. Org. Chem. 2012, 77, 7506-7511. (if = 4.5) 特级

[5] Hujun Xie（谢湖均）, Qunfang Lei, Wenjun Fang. Nitric oxide adsorption and reduction reaction mechanism on the Rh7+ cluster: A density functional theory study. J. Phys. Chem. A. 2011, 115, 14203-14208. (if = 3.0) 特级

[6] Hujun Xie（谢湖均）, Qunfang Lei, Wenjun Fang. Oxygenolysis reaction mechanism of copper-dependent quercetin 2,3-dioxygenase: A density functional theory study. Sci. China. Chem.（中国科学） 2012, 55, 1832–1841. (if = 1.0) 

[7] Hujun Xie（谢湖均）, Qunfang Lei, Wenjun Fang. Intermolecular interactions between gold clusters and selected amino acids cysteine and glycine: a DFT study. J. Mol. Model. 2012, 18, 645-652. (if = 2.2)
科研奖励: 2012年获得浙江工商大学青年优秀科研成果三等奖
主持的课题：

1. 国家自然科学青年基金，金属调控脱氮酶催化反应机理的QM和QM/MM组合方法研究（21203166）,

   22万，排名1/6

2. 浙江省自然科学基金，凝聚相脱硝酶催化反应机理的组合QM/MM计算研究（Y4100620），
8万，排名1/6

3. 中国博士后科学基金面上项目，高能量密度吸热碳氢燃料的分子设计及氧化与裂解机理研究（20110491774），3万，排名1/1
4. 国家自然科学基金重大研究计划培育项目，可调控手性分子组装体的设计、制备及催化性能研究（91127010），70万，排名4/10
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